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えるならば､ (カノニカル ･アンサンブルを考えて)熟平衡状態にある物理系について 『ト




M=3 N - M = 3








2N 次元実対称行列になりますO (注‥k は全スピンS=∑r=1S.･と､そのZ成分を保有します
ので､hは2N次元のブロック対角行列になりますo実際の数値計算では､ブロックそれぞれを独立
の行列として取り扱いますので､数値演算する行列のサイズは2〃 よりだいぶん小さくなります｡)
後の便宜上､系をM サイトの左側部森系 [L]と､N-Mサイトの右側部分系 lR]に分割
して考えます - lL]はくsl,S2,- ,SM)を含み､lR]は くsM,SM+1,- ,SN)を含みます.(図
2)部分系 lL]及び[R]のスピン配列を､いちいち矢印でnJm ･.･)と表記するのは繁雑な
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｢密度行列｣という用語は〆 や PR をも指す』という点だけ記憶して下さい｡
図 3で密度行列 p(式 2.3)が長方形領域 LXβに対応 している事を示 しました｡この対
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としたいものです｡系の最も重要な情報は何でしょうか?我々の拠り所である 『トレース
(Trp)が系の分配関数 Zである行列 pを密度行列と呼ぶ』という言葉に照らすと､まず一
番大切なもの (の一つ)は分配関数 Zであると言えるでしょう｡事実 Zがわかれば熟力学量
や､β- - の極限を取って基底エネルギーを求める事ができます.そこで､これから 『pL
よりも行列次元の小さな行列で､そのトレースが分配関数 Zの良い近似を与えるものを探
すことによって､本来 2M 次元である密度行列 pLの情報を､よりコンパクトな m 次元行















































































これから見て行 くのは､左側部分系 国 のサイズが 〟-2から〟-6の場合 (〟=6の
場合というのはlL]が全系の場合です)について､密度行列 pLを対角化して､｢波動関数を行
列積で表現する｣手順です｡まず最初に〟-2の場合､即ち左側部分系 [上]のサイズが 2
























となって､生のスピン変数 Cと4状態変数 Eの粗くC,臼 を一つの8状態変数 ぐに置き換え
る直交行列 Rを得ます｡





変数 ia,b,C)をtE,C)- 亡の経路で一つの8状態変数 Eに置き換えます:
脇 ぐd,- ∑ Rec,(Qab,ePEbcd,alb,C,i,Qa,a,i,Re,C･,(,
aalblccleel
(4.7)
このpfd,eldJを対角化すると､先ほどと同様に 仔,d)の組から一つの 16状態変数 りへの変
換行列 Sくd,n を得ます｡後は推して知るべし､M -5の場合を考えると同様にくり,e)の組
からひとつの32状態変数 〃への変換を表す直交行列 ㌫ ｡,〝を得ます｡(図6)
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二≒ -;_il=圭_
Fig.6.密度行列の逐次対角化 ジッパーを開く要領で､密度行列の接合部を順次開いて､そこに直交行列を







により最後の直交行列 UpJ,V を得た時点で､右辺の 入'Vはexp(-βEN)に一致しますo(図6
の最終的な状態)ここでEvはハミルトニアンHの l,番目の固有値です.













さて､式 4.9において､ゼロ温度極限β→ ∞ を取ってみましょう｡すると､基底エネル
ギーに関する対角項 { βEoのみが残ります｡(基底状態に縮退のある場合の取扱いは重箱の
隅を突つくようなものですので､省略します｡)この時､式 4.10より基底波動関数は











と表記しておきましょう.行列Q,R,S,Tを得る手順 (式 4.2- 4.8)に従えば､Eは4自
由度､亡は 8自由度､恒 ま16自由度なのですが､鴨 cdeJ を厳密に表わす事だけが目的な
らば､7日ま4自由度で充分なことが簡単にわかります｡(系の左右反転対称性をお考え下さい)
もっと一般的に〃サイトの系の基底波動関数を行列の積に分解すると､ギリ㌢ア文字で書
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ムサイズ Nがある大きさを超えると実現不可能ですので､§3で密度行列 pLをp～L という
m 次元行列に圧縮したように､行列の積に分解された基底波動関数 QToを "圧縮する"手続
きを考えましょう▲｡(DMRGの計算に登場するのは､全て圧縮された量だと言って過言ではありま
せん｡)式 4.2-4.8で､Q,R,S,Tを得る過程を見返すと､それぞれの行列のギリシァ文字







魯2bcde/-∑QablRec,(S(i ,nT ′りe,Ie(71=1 (5.1)
























a b c d e ∫
Norm
= = = = :ココ
b c d e
≡｡(R 'ーs nT , uf














eヵ埴 交性を持っていた事を思い出して下さいoすると､式 5･2の 左辺はVa,-Se,とな
りますO従って､式 5.3の W をVに作用させたものWVも､再び対角 (-転,)になりま
す｡以下同様で､結局の所は式5･5のYm,の縮約∑叩Y,mのみ計算すれば､ 60のノルムを
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の誤差は､pfb,((式 2･5)やpeLc,a(式 2･6)の ｢小さな､ゴミの様な固有値｣を捨てた時の誤
差 (式 3.3)のオーダーだからです. (申0は規格化されていると仮定しました｡)分配関数を
取り上げましたが､どうせゼロ温度なので せ2bcdefのエネルギー期待値








行列積型の 魯Oを得るには､最初から厳密な密度行列 pabcdef,aJb,C,i,C,I,(式 2.3)を車下り的に
知っている必要がありました｡しかしβが与えられているくらいなら苦労しないのです-
それは問題が既に解かれている事を意味するのですから｡そこで､DMRGでは発想を転換













a b c d e ∫ a b b cc d d ee ∫
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値分解する事によって直交行列 子と､それ以外の ｢おつり｣の部分 葺′に分解する.
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ついでに ｢朝永の危ない橋｣について｡ 1次元量子系を2次元古典系とみなして､その ｢切り口｣
に現われる自由度を観察して密度 "副"行列〆 を定義したのですが､その時の ｢切り口｣は直線的
でした｡なにも切り口が直線である必要はサラサラなく､もしお好みとあらば､｢ジグザクに｣切っ
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